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本研究の PIMD および CMD で用いられたポテンシャルは半経験的分子軌道法 PM6-DH+に基づくポ
テンシャルであり、塩素負イオン水和クラスターの場合、拡張関数を加えた2重ζ基底関数aug-cc-pVDZ
を用いた高精度な MP2 法や B3LYP 法にほぼ匹敵するポテンシャル形状を持つことを確認した。
PM6-DH+に基づくポテンシャルの計算時間は MP2 法や B3LYP 法に比べ２桁以上早く、これを用いること
で高効率に PIMD や CMD を実行可能である。 
 核の量子効果を含む PIMD の構造分布は CMD のそれに比べ広く、またその平均構造は、重原子間の
距離が短くなっている。この結果からは核の量子効果はポテンシャル面をより浅くするため構造分布の広
がりを与え、平均構造の違いからイオン－水間のイオン性水素結合および、水－水間の水素結合両者を
強める効果があることが判った。また H/D 同位体置換による幾何学的同位体効果は、H の場合に比べイ
オンー水間のイオン性水素結合および、水－水間の水素結合両者を弱める傾向があることが判った。こ











審    査    の    要    旨 
〔批評〕 























 平成 25 年 6 月 24 日、数理物質科学研究科学位論文審査委員会において審査委員の全員出席のも
と、著者に論文について説明を求め、関連事項につき質疑応答を行った。その結果、審査委員全員によ
って、合格と判定された。 
 
〔結論〕 
 上記の論文審査ならびに最終試験の結果に基づき、著者は博士（理学）の学位を受けるに十分な資格
を有するものと認める。 
 
